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摘要 
随着纳米科技的发展，特别是碳纳米管、石墨烯等准一维、准二维纳
米材料的出现，低维材料热传导问题在过去的几十年中受到了重视 ,成为理
论与实验研究的前沿热点课题。  
本论文从理论角度研究机械拉伸和压缩对低维材料热传导行为的影
响，理解宏观力学作用影响低维材料热传导性质的原理，预测实际材料在
机械力作用下的热传导性质变化趋势。  本论文首先以传统的一维非线性
相互作用晶格模型，即 Fermi-Pasta-Ulam-β（FPU-β）晶格为对象研究应力
作用对其热传导行为的影响。通过理论分析得到了晶格粒子间相互作用势
随着应力变化的规律，表明应力把具有对称相互作用势的 FPU-β 模型转变
成为非对称的 FPU-αβ 模型。根据近年来一维晶格热传导研究成果，这意
味着系统热力学极限下的热传导性质会发生定性变化，不仅会改变热流涨
落弛豫的规律，而且可能导致系统表现出符合傅立叶热传导定律的热传导
行为。同时，进一步的理论分析还表明压缩和拉伸对 FPU-β 模型势函数的
改变具有对称性，也就是说同样的压缩和拉伸率下系统具有完全相同的热
传导规律。随后的数值实验验证了这一理论分析结果。  
随后本论文研究了石墨烯在应力下的热传导行为。理论分析表明，如
果限定碳原子只能在石墨烯面内运动（即无 ZA 模情况），那么石墨烯在拉
伸下热传导系数减小，在压缩下热传导系数增强，数值模拟结果验证了这
一推论。然而，如果允许碳原子在垂直于石墨烯平面的方向运动（即含 ZA
模情况，更符合实际石墨烯材料），模拟结果表明其热传导系数随着拉伸
依然减小，但是，这种情况下压缩石墨烯却会引起热传导系数减小。这一
现象是由石墨烯皱褶引起的散射效应造成的。  
本论文的研究成果为理解应力调控低维材料热传导提供了依据，为相
关实验提供了指导。  
 
关键词：低维系统；非对称；反常热传导。  
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Abstract 
Along with the rapidly developing of nanotechnology, especially the 
appearing of carbon nanotubes and graphene, low-dimensional heat 
conduction problem has attracted intense attention over last decades. 
This paper theoretically study the mechanism of the stress’s impact on 
low-dimensional heat conduction, predicting heat conduction’s variation trend 
with stress in real materials. Firstly, this paper take traditional 
one-dimensional(1d) nonlinear interaction lattice, Fermi-Pasta-Ulam-β 
(FPU-β) lattice, into consideration, aiming to find the influence of stress on 
its heat conduction behavior. Theoretical analysis shows the rule of potential’s 
change with stress, indicating stress turn symmetric interaction FPU-β 
potential into asymmetric interaction FPU-αβ potential. According to recent 
years’ results about 1d heat conduction, this implies qualitative change in heat 
conduction under thermodynamic limit. It not only changes heat current’s  
fluctuating and relaxation law, but also may lead a normal heat conduction 
behavior. Meanwhile, further analysis shows stretching and compression have 
symmetric impact on FPU-β lattice’s potential change, i.e., FPU-β lattice have 
same heat conduction behavior with same rate of stretching or compression. 
Subsequent numerical simulations confirm this analytical conclusion. 
Then this paper study the heat conduction behavior of graphene with 
stress. Theoretical analysis shows that if the motion of the particles of 
graphene are restricted in plane (flexural-free graphene), the heat conductivity 
of graphene decrease with stretching and increase with compression, and 
subsequent numerical simulations confirm this theoretical conclusion. While, 
if the motion of the particles of graphene is allowed to move out of plane 
(flexural-induced graphene), simulation results show the heat conductivity of 
graphene decrease both with stretching and compression. This kind of change 
can be explained by the scattering of the phonons by the graphene’s bending 
caused by compression. 
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This paper’s results provide mechanisms for understanding modulating of 
low-dimensional heat conduction by stress, and guidance for related 
experiments. 
 
Keywords: Low-dimensional System; Asymmetry; Anomalous Heat 
Conduction. 
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低维晶格热传导性质调控 
 
第一章 研究背景 
1.1 前言 
作为古老而应用广泛的学科，非平衡统计物理依然存在一些基本问题
尚未解决，除了诸如不可逆性、遍历性，局域平衡假说是否成立，系统是
否会趋于唯一的稳态等问题外，傅立叶热传导定律这一 200 多年前提出的
经验定律的微观机理目前仍不清楚，人们甚至还不清楚它成立的条件。随
着纳米材料和纳米科技的发展，特别是纳米级热扩散和热输运在应用方面
需求的与日俱增，对于热输运微观机理的研究以及低维系统热输运规律和
性质的研究变得越来越重要和紧迫。  
而一旦对系统的维度进行限制，构成一维或二维材料，那么这些材料
的热、力、光、电、声等物理性质会表现出一些新奇的特性。这些特性一
般认为是由于维度降低使得涨落效应增强而引起的，它可能破环长程有序
性。系统的宏观非平衡态物理性质取决于系统趋向平衡的性质，也就是涨
落向平衡态弛豫的规律，这将由涨落关联函数刻画。在低维情况下，由于
弛豫行为会出现长程关联，从而导致系统的热传导行为表现为违反傅立叶
定律的反常热传导。这正是过去二、三十年里理论研究者热衷于研究低维
热传导问题的原因，由此也引发了关于“低维系统傅立叶定律是否成立”
的激烈争论[1-8]。  
对于低维系统的研究在简化了问题的复杂性的同时又保留了最重要
的物理实质，为这些基本问题的研究和解决提供了更多的便利和可能。在
过去的几十年里，经过几代科研工作者不懈的努力，人们对于这些问题的
认知取得了长足的进步，而本论文的工作也正是这些努力的延续。  
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1.2 热传导问题的背景介绍 
1808 年傅立叶提出了傅立叶定律：  
                                                                j = −κ
∂T
∂x
                                                         （1.1）  
其中 j 是热流，κ 是热传导系数，T 是局域温度，x 是空间位置坐标[9]。  
在过去的这两百多年里有许多人做出过尝试，试图从从微观动力学的
角度来推导得到傅里叶定律。  
对于晶格系统而言，热的输运主要是由晶格热振动或者说是由“声子”
这种热的载流子来承载和传播的。第一个尝试对只靠晶格热振动导热的绝
缘晶格推导傅立叶定律，试图给出微观解释的人是德拜 [10]。在用声子气
对动力学理论进行表述之后他发现绝缘晶格的热传导系数κ应该正比于 Cvl，
即  
                                                                    κ ∝ cvl                                                           （1.2）  
其中 c 是热容，v 是声子平均速度， l 是声子的平均自由程。  
在低维系统中，人们发现系统的热传导行为往往是不遵循傅立叶定律
的，系统的热传导系数κ会随着系统的尺寸发散，人们把这样的热传导行
为称作反常热传导，反之，如果一个系统的热传导行为遵循傅里叶定律，
则被称为正常热传导。  
1929 年 R.Peierls 在德拜的基础上通过玻尔兹曼方程证明了非线性对
于能量正常扩散的必要性 [11-12]。  
1984 年 Casati 的小组讨论了混沌在能量正常扩散中的重要作用 [13]，
也由此正式开启了对于这一问题的研究热潮。  
对于 Casati 提出的这一重要课题，1997 年 Lepri 等研究者发现非线性
振子依然表现为反常热传导，这说明混沌并不足以保证正常热传导[14]。  
目前普遍比较接受的观点是混沌对于正常热传导来说既不是充分条
件，也不是必要条件[5，15-17]。  
1998 年，胡斑比等研究者提出“动量不守恒是傅立叶定律成立的充要
条件[18-19]”，这样的一个命题把对于热传导问题的认知和研究又提升到
了一个新的高度。  
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2000 年 Prosen 和 Campbell 进一步验证了即使是存在内压力的一维动
量守恒晶格，它的热传导系数在热力学极限下依然是发散的 [20]。不过随
后在 2005 年他们又进一步论证了动量守恒对于反常热传导而言并非必要
条件[17]。此外至少存在的三个反例进一步证明了动量守恒也不是反常热
传导的充分条件[21-23]。  
其他一些科研小组用重整化群的方法 [24-25]和模耦合理论 [26-28]在
理论上验证了一维动量守恒系统在热力学极限下拥有发散的热传导系数。
这些理论工作的进步和成果虽然没有成功地解释所有的问题和现象，但也
极大地加深了人们对于这一问题的理解。  
在这些工作中可以看到，在解析推导之外数值实验特别是分子动力学
模拟发挥了越来越重要的作用。而为了提炼出最重要的物理本质，简单模
型，特别是一些进行了无量纲化的简单模型得到了越来越广泛的研究和应
用。  
其中最著名的就是 FPU（Fermi-Pasta-Ulam）模型，他的哈密顿函数 H
为：  
              H =  ∑
1
2
mvi
2
N
i=1
+ ∑[
1
2
(xi+1 − xi − a)
2 +
α
3
(xi+1 − xi − a)
3
N−1
i=1
+
β
4
(xi+1 − xi − a)
4]                                                                           （1.3）  
其中 m 为粒子质量，vi为第 i 个粒子的速度，xi为第 i 个粒子的位置坐标，
a 为晶格常数，N 为粒子总数，α，β为系统参数。  
它的变形——FPU-β模型的哈密顿函数 H 为：  
             H =  ∑
1
2
mvi
2
N
i=1
+ ∑[
1
2
(xi+1 − xi − a)
2 +
β
4
(xi+1 − xi − a)
4]
N−1
i=1
           （1.4）  
 
1953 年 Fermi，Pasta 和 Ulam 用计算机算了 32 个粒子在极低能量（每
个粒子能量e =  5 ∗ 10−4）下的演化，然而他们只观察到了准周期的运动而
非预想中的能量在各个模式上的均分 [29]。  
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这一意外被观察到的准周期运动促进了 KAM 环，可积系统，孤子以
及呼吸子理论的发展，而之后在更高能量（每个粒子能量e =  5 ∗ 10−2）下
的模拟计算中人们观察到了能量在各个模式之间的均分 [30-42]。  
值得一提的是，对于这种无量纲化的模型，系统局域温度Ti的定义为：  
                                                          
d
2
kBTi = mi < vi
2 >                                             （1.5）  
其中 d 为系统维度，kB为玻尔兹曼常数，vi为第 i 个粒子的速度，Ti为第 i
个粒子的温度，mi为第 i 个粒子的质量，<···>为对系统物理量的系综平均。  
对于低维热传导的微观动力学研究而言，还有一类比较经典的简单模
型就是简谐振子[43-57]。系统的粒子间相互作用势可以分为两项——简谐
项（二次项）和非谐相（高次项），如果一个系统的粒子间相互作用势只
有简谐项而没有非谐项，那么这样的系统就称为简谐系统。  
对于一维简谐系统而言，它的哈密顿函数 H 为：  
                                          H =  ∑
1
2
mvi
2
N
i=1
+ ∑[
1
2
(xi+1 − xi − a)
2]
N−1
i=1
                    （1.6）  
的模型，其中vi和xi分别为粒子 i 的速度和位置坐标，m 为质量，a 为晶格
常数，其中第一项是动能项，第二项为势能项。  
对于简谐模型而言，系统内部的声子之间是不存在相互作用的，这使
得研究人员在分子动力学模拟之外，还可以用非平衡态声子格林函数方法
来进行解析研究，这个方法有些类似于朗道在处理无相互作用电子输运问
题时所采用的方法。  
简谐系统布拉格晶格的本征模就是声子。如果令系统的粒子质量全部
为 1，系统 t 时刻的状态为（qx(t)，px(t)），其中 q 为位置坐标，p 为动量，
那么它的哈密顿函数 H 也可以表述为：  
                                              H =  ∑
1
2
x
px
2 + ∑
1
2
qxα(x − y)qy
x,y
                            （1.7）  
它所对应的演化方程为：  
                                                                   q̇x(t) = px(t)                                                （1.8）  
                                                      ṗx(t) = − ∑ α(x − y)qy(t)
y
                                 （1.9）  
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